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【はじめに】大規模集積回路(LSI)の配線には Cu が広く使われているが、配線の微細化に伴う電
気抵抗の上昇が問題となっており[1]、新たな配線材料として Ru に注目が寄せられている[2]。LSI
の故障には熱が関与した問題が多く[3]、電気抵抗だけでなく熱抵抗の抑制も重要な課題である。
LSI の動作中の温度上昇は配線の微細化に伴ってますます深刻となり、層間絶縁膜との界面熱抵
抗を小さく抑えることが重要となる[4]。当グループでは、配線/縁膜間の界面熱抵抗の支配要因に
関する原子論的理解を深めるため、Ru を含む金属と SiO2 に適用可能な機械学習ポテンシャルを
用意し、界面熱抵抗の計算を可能にした[5]。今回、Ru/SiO2 界面に交差する Ru 結晶粒界が、Ru/SiO2

界面の熱抵抗に与える影響を調査した。 
【計算方法】Behler-Parrinello Neural Network (BPNN)ポテンシャル[6]を用いて、EHEX アルゴ
リズム[7]に基づく熱交換非平衡分子動力学(MD)計算を実施した。Fig.1 に使用した a-SiO2/Ru/a-
SiO2 配線モデルを示す。a-SiO2 層と Ru 結晶層を積層したモデルを用意し、300K の定温 MD 計
算で構造全体を緩和させた。結晶粒界を含む Ru 配線モデルは、Atomsk[8]の Voronoi 分割機能を
用いて生成した。粒界がない Ru 単結晶層を Fig.2 に、10 度の結晶粒界を持つ Ru 多結晶層を Fig.3
に示す。Ru 配線層の中央に高温熱浴、左右の SiO2 層の両端に低温熱浴を設定し、両熱浴の間で
0.5eV/ps ペースで熱交換を行いながら 200ps の MD 計算を行った。定常状態の温度プロファイ
ルと熱流から系全体の熱抵抗を求め、Ru 層と SiO2 の厚さを変えた異なる配線モデルの熱抵抗を
直線近似したときの切片を界面熱抵抗とした。 
【計算結果】配線モデルの厚さと熱抵抗の関係を Fig.4 に示す。結晶粒界がある方が系全体の熱
抵抗が上昇するが、界面熱抵抗は、結晶粒界がないモデルで7.84 × 10−10 m2K/W、10°の結晶粒
界を持つモデルで7.78 × 10−10 m2K/Wとほぼ一致した。すなわち、界面熱抵抗は配線金属の粒界
サイズに依存しないことを示唆している。一方、前回の計算では界面熱抵抗は金属の種類によっ
て顕著に変化したことから、配線材料そのものを見直すことが熱問題の解決に有効と考えられる。 
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Fig.3 Ru layer with 10-degree  

grain boundary 

Fig.1 a-SiO2/Ru/a-SiO2 wiring model 

Fig.2 Ru layer without grain boundary Fig.4 Relationship between wiring 
         thickness and thermal resistance 

第72回応用物理学会春季学術講演会 講演予稿集 (2025 東京理科大学 野田キャンパス＆オンライン)16a-K505-3 

© 2025年 応用物理学会 17-018 23.1

mailto:yukp05wg@fuji.waseda.jp

